










Numerical scheme based on meshfree technique with Bohmian





Abstract—In order to describe the time evolution of the
electronic state, we have developed a new method, using the
particle method with Bohmian, to solve the time-dependent
Schrödinger equation. The method has applied to the time-
dependent coherent state for a harmonic potential and for
interference caused by double slits. Both of the analytical
solutions are well-known. In the coherent harmonic oscil-
lation, the ground state is evolved to estimate the excited
state, and we follow the dynamic dipole moment as the linear
responses of the system under externally applied perturba-
tions in real time. From the polarizability obtained as the
Fourier transform of the dipole moment, we calculate the
optical strength function. The single peak is observed, which
was exactly expected from the analytical solution. For the
double slit interference, our SSPH technique has successfully
reproduced the analytical solution. We can recognize that
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ることができた [20], [21]．これを 2,3次元空間上で円
状・等間隔・ランダムなど異なる計算点の配置で行い粒
子の配置に自由度があるという粒子法の特徴を確認し
た [22], [23]. 二重スリットの解析では干渉と拡散が同
時に起こるわけであるが，これらについても粒子法で記


























ψ (r′)W (r− r′, h) dr
(1)
ここでは δ (r)を Kernel関数W (r, h) =W (|r|, h)とし





















(k = 0, 1, . . . ,m)
(2)
我々が用いている SSPHでは，式 (1)とその k-次のモー
メント式 (2) について ψ(r) を ri のまわりで Taylor 展
開を行うと式 (2)の左辺が k-次モーメントについての
ベクトル P , 右辺は k-次モーメントと l-次展開による行
列M と, l-次の微係数を成分としたベクトルDにより，















+ V (ri)ψ|ri = εψ|ri (3)
ここで V はポテンシャルであり εは固有値を表す．ま
た ψ|ri および ∂2ψ/2∂r2|ri はDの成分として与えられ
る．この方程式を固有値問題として解き，原子や半導体










ψ(r, t) = R(r, t)eiS(r,t) (4)

























(∇S)2 + [V (r, t) +Q (r, t)] (6)
∂ρ (r, t)
∂t
+∇ · (ρ∇S) = 0 (7)
これは古典的な運動方程式であるが，従来からのポテン







ことが分かる．また ρ(r, t) = |R(r, t)|2である．なお波
動関数の振幅 R (r, t) ∼ 0となる付近では数値計算上は
ゼロ割に注意する必要がある．その手法が幾つか提案






ンジアン Lは作用 S の時間積分であるから，古典ポテ
ンシャル V と量子ポテンシャルQを使用して古典の運






= −ρ∇ · v = −ρ∇2S (9)
dS
dt
= L(t) = 1
2
(∇S)2 − (V +Q) (10)
dr
dt




び作用の 1,2 次微分 (∇c,∇2c,∇S,∇2S) を求める際に
粒子法を使用している．この際に波動関数 ψ(r, t)は式
(12)の様に c = logRで置き換えた形を使用する．

























































(x2 + y2 + z2)
]
(15)






















図 2. 調和ポテンシャル上の 2次元の Gaussian波束の振動の様子．ポ
テンシャルの中心を x = 2.0 に置いている．















図 4. 調和振動上の Gaussian 波束の Dipole モーメント
においての振動子強度分布を求めるためには，時間依存
の波動方程式を解く．初期値として用いる波動関数 ψ0
に δ関数的な刺激 (16)を与え，波動関数 (17)の時間発
展の様子を解析する．
Vext(r, t) = −kδ(t)z (16)
ψ (r, 0) = eikzzψ0 (17)
ここで kzは z方向の外部摂動による微少な波数である．
z方向の周波数に依存の分極率 αz(ω)は双極子モーメン
ト µz(t) =< ψ(t)|zi|ψ(t) >の時間に関するフーリエ変
換 (19)によって求められる．ここで iは x, y, z に対応











Im α (ω) (19)
図 5. 調和振動上の Gaussian 波束の振動子強度
図 4(右)はこれに従って計算された振動子強度を表








































































Sn+1 = Sn +∆tLn+ 12




























X 軸と Y 軸に独立して進行する波束であると考えられ
る (式 (27))．X 軸はスリットに沿った拡散方向，Y は
スリットから観測面に至る波束の進行方向を表す．波束
の解析解および初期条件は，それぞれX方向の式 (27)，
Y 方向の式 (28)であり，σx, σyはX,Y 方向のGaussian
の幅を表す定数である．ここでは σx = 1.0, σy = 10.0
を与えている．












































散する (t = 2.4)．一方，中心部分では干渉が起こって












お解析対象の波束に対して 102 ∼ 103 倍といった非常
に大きな Gaussianを加える方法 (Coping)が知られてい









































常に明確であり直感的に理解しやすい (図 10 参照)．
Gaussian波束の拡散現象であるので，波動関数は遠方で
ψ ≃ a exp[−bξ2]に従って減衰する．これに合わせて端





図 10. 境界条件と遠方での波動関数の補正．(a)中央に Gaussianを置
いて補正したもの，(b)補正を行っていないもの．青は密度 ρを表し，
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